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Abstrakt 
Předkládaná práce se zabývá modelováním krystalografických struktur elektrotechnických 
materiálu a jejich další diagnostikou v softwarového produktu CrystalMaker. Dále jsou 
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Abstract 
 
The present work deals with modeling of crystallographic structures of electrotechnical 
materials and other diagnostics in CrystalMaker software product. Further description 
crystallographic structures of CrystalMaker program. Next part show work with real data. 
Last part of work is evolvement of laboratory assignment. 
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Úvod 
 
Předmětem bakalářské práce je seznámení se s tvorbou krystalografických struktur 
a rentgenové difrakční analýzy s využitím softwarového produktu CrystalMaker. 
Krystalografie je vědní obor zabývající se studiem struktury, uspořádáním částic, ale i jejími 
poruchami a jejich vlivem na fyzikální a chemické vlastnosti krystalu. Význam tohoto oboru 
je hlavně v materiálovém inženýrství a biotechnologii, kde se poznatky o struktuře využívají 
k vývoji látek s předepsanými vlastnostmi, jako například polovodičových technologií, 
nanotechnologií nebo bioorganických materiálů a systémů. Jejich využití je dále vhodné 
k sestavení teoretických modelů, na kterých lze zkoumat a vysvětlovat chování látky. 
Rentgenová difrakční analýza je diagnostickou metodou využitelnou při materiálovém 
výzkumu. Slouží především k identifikaci neznámého vzorku a výpočtu mřížkových 
a strukturních parametrů. Rentgenová difraktografie se používá, především v geologii 
k identifikaci minerálů, ale i v materiálovém výzkumu, kde je potřeba zjistit jejich jednotlivé 
složky, které mohou mít negativní vliv na výsledné vlastnosti materiálů. V poslední době se 
zájem o rentgenovou práškovou difrakci přemístil na výzkum tenké polykrystalické vrstvy, 
protože rentgenová difrakce je díky hloubce průniku právě vhodná ke studiu tenkých vrstev. 
Softwarový produkt CrystalMaker lze použít v multimediální podpoře pedagogického 
procesu, především multimediálními animacemi struktur a obrázky. Dále pak k simulování 
rentgenové difrakce a také k identifikaci neznámého vzorku, se kterým porovnáváme 
modelované materiály. 
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1 Krystalografie 
 
Krystal můžeme definovat, jako oblast hmoty, ve které existuje trojrozměrný opakující se 
motiv. Vnitřní stavba krystalu závisí na chemickém složení látky, ale i na prostorových 
vlastnostech molekul, které jej tvoří. Konkrétních struktur je nepřeberné množství, ale 
všechny mají společnou vlastnost, a to periodicitu, což znamená, že každou strukturu lze 
vytvořit jen opakováním základního motivu. Struktura je určená motivem, kterým může být 
shluk atomů, iontů či molekul, a mechanismem opakování motivu, což může být posunutí 
podél tří směrů, nebo rotace, resp. kombinace obou mechanismů. 
To, že krystaly vytvářejí pravidelná tělesa, je dáno jejich anizotropií (směrovou závislostí) 
rychlosti jejich růstu. Pro krystaly to není zdaleka jediná směrově závislá vlastnost, i další 
vlastnosti jsou směrově závislé. Krystal je symetrický, je-li rozdělitelný na více stejných částí 
při určité operaci souměrnosti (viz kapitola 1.5). 
1.1 Prostorová mřížka 
Každá molekula nebo jiná jednotka je kopií základní molekuly nebo jednotky, která se 
pravidelně opakuje a tím se vytváří struktura krystalu. Struktura je konkrétní uspořádání 
atomů v krystalu. Pokud se začneme zabývat mřížkou, jako takovou, můžeme vynechat 
samotný motiv, jelikož nás zajímají pouze geometrické vlastnosti uspořádání. [6] [8] 
Prostorová mřížka je dána třemi vektory, které určují osy mřížky. Nejčastěji jsou tyto vektory 
označovány       a   . Body, které vytvářejí mřížku, nazýváme uzlovými body. Když do 
kteréhokoliv uzlového bodu umístíme motiv, tak se bude nacházet i v ostatních uzlových 
bodech. Mřížku lze tedy definovat jako nekonečný počet bodů, které jsou ekvivalentní, tedy 
mají stejné okolí. Výjimku tvoří body na povrchu látky, avšak těch je v poměru s body uvnitř 
krystalu zanedbatelné množství. [8] 
Obecně nemá mřížka počátek ani konec. Pouze z praktických důvodů můžeme stanovit 
konkrétní bod jako počátek mříže.  
1.2 Mřížkové přímky a roviny 
Pokud zvolíme konkrétní bod jako počátek mřížky a ten spojíme s jiným uzlovým bodem, 
vzniká nám vektor, který je možné popsat pomocí jednotkových vektorů           . Vznikne 
vektorová rovnice, která obsahuje konkrétní hodnoty u, v a w, které stanoví souřadnice 
koncového bodu. [6] [8] 
 
 
                    
 
(1) 
 
Přímka s indexy [u, v, w] definuje směr v krystalu. Krystalem lze vést i roviny, které určujeme 
pomocí Millerových indexů h, k a l. Rovina (hkl) dělí translaci    na h dílů, translaci    na 
k dílů a translaci    na l dílů. [8] 
1.3 Základní buňky 
Pokud bychom vytyčili na vektorech       a    určitou velikost, vzniká základní jednotka mříže 
a to elementární buňka. Pokud základní buňka obsahuje pouze jeden uzlový bod (každý bod je 
sdílen čtyřmi identickými buňkami), nazýváme ji primitivní základní buňkou. Avšak pokud 
zvolíme jeden z vektorů tak, že spojuje výchozí řadu bodů s n-tou řadou, vzniká neprimitivní, 
centrovaná základní buňka. [6] [8] [10] 
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Existuje pouze 14 způsobů, jak mohou být uspořádány uzly centrovaných nebo primitivních 
buněk tak, aby byla splněna podmínka, že každý uzel musí mít stejně orientované okolí. 
Tomu odpovídá 14 Bravaisových mřížek. [6] 
 
Tabulka 1 Základní buňky [8] 
Buňka Mřížové parametry Bravaisovy  
mřížky 
Trojklonná a, b, c, α,  , γ P 
Jednoklonná a, b, c, α =   =90°, γ 
a, b, c, α = γ =90°,   
P, B 
P, C 
Kosočtverečná a, b, c, α =   = γ = 90° P, C, I,F 
Čtverečná a = b, c, α =   = γ = 90° P, I 
Klencová a = b = c, α =   = γ < 120° P, R 
Šesterečná a = b, c, α =   =90°, γ = 120° P 
Krychlová a = b = c, α =  = γ = 90° P, I, F 
1.4 Transformace buněk 
V některých případech je potřeba primitivní buňku převést na centrovanou, nebo naopak. 
Transformaci provedeme změnou základních vektorů na nové. V obecném trojrozměrném 
případě použijeme následující soustavu rovnic: [7] 
 
 
                      
                      
                     
 
(2) 
 
Charakter transformace os lze nahradit maticí koeficientů u, v, w, která se nazývá 
transformační maticí: 
 
 
   
      
      
      
  
 
(3) 
 
Kde čísla u, v, w označují indexy uzlu. Je-li uzlový bod ve vrcholu základní buňky, pak má 
celočíselný index. Pokud je mimo vrcholy, tak se zapisuje pomocí zlomku. Následně lze 
soustavu rovnic v obecném trojrozměrném případě zapsat maticově: 
 
 
 
 
 
 
   
 
 
 
   
 
(4) 
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V případě, že měníme základní buňku, musíme transformovat i Millerovy indexy, jelikož jsou 
funkcí základních vektorů: [8] 
 
 
 
 
 
 
   
 
 
 
   
 
(5) 
 
Millerovy indexy h, k, l popisují uzlové roviny mřížky. Interpretují je celá nesoudělná čísla, 
které označují, na kolik dílu dělí daná rovina translační vektory               
 
1.5  Operace a prvky symetrie 
Přiřadíme-li uzlovým bodům hmotnou bázi, získáme strukturu. Studiem struktury můžeme 
zjistit, že mezi jednotlivými částicemi jsou vztahy, které označujeme jako symetrii neboli 
bodovou grupu. Tabulka 2 představuje ukázky prvků symetrií, operace souměrnosti 
a symboly popisující operace, které jsou značeny dvěma mezinárodně uznávanými způsoby 
a to Hermannovým – Mauguinovým symbolem (H. – M.) a Schoenfliesovým symbolem 
(Sch.). [8] 
 
Operace souměrnosti je geometrická transformace, která zachovává vzájemné vzdálenosti 
v tělese. Po provedení operace symetrie nelze rozeznat, zda byl krystal transformován. 
Operace souměrnosti lze rozdělit do tří skupin: 
 
 Rotace, tedy otáčení kolem osy. Zachovány jsou body, které leží na ose otáčení. 
 Inverze. Zachován je bod, vůči němuž inverzi provedeme. 
 Zrcadlení. Nepohybují se body, které leží na ose zrcadlení. 
 
Tabulka 2 Prvky symetrie [8] 
Prvek symetrie 
Symbol 
Operace souměrnosti 
H. – M. Sch. 
Identita 1 I, E rotace o 360° 
Rotační osa n     rotace o 360° /n 
dvojčetná 2     rotace o 180° 
trojčetná 3     rotace o 120° 
čtyřčetná 4     rotace o 90° 
šestičetná 6     rotace o 60° 
Střed souměrnosti 1  i inverze 
Rovina souměrnosti m  δ zrcadlení 
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Rotačně inverzní osa        inverze s rotací o 360°/n 
trojčetná         inverze s rotací o 120° 
čtyřčetná         inverze s rotací o 90° 
šestičetná         inverze s rotací o 60° 
Rotačně reflexní osa        zrcadlení s rotací o 360°/n 
čtyřčetná        zrcadlení s rotací o 120° 
Šroubová osa   
dvojčetná      
rotace o 180° s translací o 1/2 
mřížkového vektoru 
trojčetná pravotočivá      
rotace o 120° s translací o 1/3 
mřížkového vektoru (m. v.) 
trojčetná levotočivá      rotace o 120° s translací o 2/3 m.v. 
Skluzná rovina   
osová a, b, c   zrcadlení s translací o     ,     ,       
úhlopříčná n 
  
zrcadlení s translací o           
nebo           nebo           
nebo              pro čtvercovou 
nebo krychlovou soustavu 
diamantová d 
  
zrcadlení s translací o         
  nebo           nebo         
  nebo              pro 
čtvercovou nebo krychlovou 
soustavu 
 
1.6 Reciproká mříž 
Orientaci rovin nebo osnovy rovin v souřadnicovém systému můžeme charakterizovat její 
normálou. Zvolíme – li délku normály         pro mřížkové roviny       tak, že jsou rovny 
reciprokým hodnotám mezirovinných vzdáleností       , tedy:  
 
 
         
 
      
 
 
(6) 
 
Pak koncové body normál, které vynášíme ze společného počátečního bodu, vytvoří uzly 
mřížky, kterou nazýváme reciprokou vzhledem k původní mřížce. [6] 
15 
 
1.7  Prostorové grupy 
Ke každé bodové grupě (projevující se ve vnějším tvaru krystalu) existuje obecně několik 
možných prostorových vzorů. Symetrie těchto vzorů mohou být nalezeny postupným 
nahrazováním souborů os otáčení v bodové grupě vhodnými šroubovými osami s různými 
translačními složkami a nahrazováním rovin zrcadlení skluzovými rovinami. Tyto nové 
soubory prvků symetrie se nazývají prostorové grupy. Zachovávají úhlové vztahy výchozí 
bodové grupy a říkáme, že jsou izogonální s určitou bodovou grupou. Odvození všech 
možných prostorových grup je příliš rozsáhlé, proto je v tabulce uvedeno pouze několik 
případů. [10] 
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Tabulka 3 Prostorové grupy [8] 
Soustava 
Pořadové 
číslo 
podle IT 
Symboly Četnost 
ekvivalentních 
poloh Schoenfliesův 
koeficient 
Hermannův – Mauguinovův 
symbol 
standardní úplný max. min. 
trojklonná 
1  
 
 
       1 1 
2  
 
 
         2 1 
jednoklonná 
3  
 
 
         2 1 
15  
 
  
         
 
 
  8 4 
kosočtverečná 
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           4 1 
25  
 
  
           4 1 
74  
  
  
  
  
 
       
   
   
 16 4 
čtverečná 
75  
 
 
       4 1 
142  
  
  
         
 
    
   
 32 8 
klencová 
143  
 
 
       3 1 
167  
 
  
        
 
 
 
 12 2 
šesterečná 
168  
 
 
       6 1 
194  
 
  
         
 
    
   
 24 2 
krychlová 
195            12 1 
225  
 
 
       
 
 
  
 
 
 192 4 
230  
  
 
       
  
 
  
 
 
 96 16 
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2 Rentgenové záření 
 
Atomy rozměrné řádově 1 Å (1 Å = 10-10 m) a jejich symetrické rozložení v krystalu vytváří 
přirozenou mřížku, na které se rentgenové záření difraktuje. 
2.1 Vznik rentgenového záření  
Rentgenové záření vzniká při dopadu vysoce energetického svazku elektronů na vhodný 
materiál. Při interakci urychleného elektronu s elektrony atomů cílového materiálu může dojít 
k vybuzení elektronu z některé vnitřní energetické hladiny atomu (závisí to na energii 
dopadající částice) a atom se tak dostane do ionizovaného stavu. Uvolněný elektron 
(fotoelektron) opouští atom s kinetickou energií, která odpovídá rozdílu energie dopadající 
částice a vazebné energie elektronu. Vzniklá vakance je zaplněna přechodem elektronu 
z některého vnějšího orbitalu s vyšší energií a rozdíl energií mezi oběma orbitaly je vyzářen 
ve formě RTG fotonu. Toto přeskupení elektronů dává vzniknout rentgenovému (RTG) 
charakteristickému záření, kdy pro každý prvek existují jedinečné energetické rozdíly mezi 
orbitaly a tím i jedinečné hodnoty vlnových délek vznikajícího RTG záření. [5] 
Pro experimenty, jako je např. rentgenová prášková difrakce, se rentgenové záření vyrábí 
zpravidla v odtavených trubicích. Vlnová délka záření závisí na materiálu antikatody 
v trubici. Nejčastěji používané jsou Cu (CuKα1 = 1,54051.10-10 m) a Co rentgenky  
(CoKα1 = 1,78892.10-10 m). Výběr vlnové délky pro experimentální měření se provádí 
s ohledem na typ materiálu, který chceme studovat a velikost jeho základní buňky. [5] 
Rentgenové záření vzniká principielně třemi možnými způsoby: 
 
 dopadem urychleného elektronu na pevnou podložku 
 zářením, způsobeným změnou dráhy relativistického elektronu, tzv. synchrotronovým 
 vybuzením fluorescenčního záření. 
 
Pro účely rentgenové difraktografie má fluorescenční záření příliš malou intenzitu, tak jej 
prakticky nelze použít. Rentgenové záření vzniklé dopadem urychleného elektronu, lze dále 
rozdělit na: 
 
 brzdné záření – vzniká změnou rychlosti elektronu 
 charakteristické záření – určené energetickými hladinami elektronů chemického prvku 
anody. 
 
2.1.1 Brzdné záření 
Zdrojem elektronů je žhavené wolframové vlákno emitující tepelné elektrony, ty jsou 
urychlovány elektrickým polem. Intenzita tohoto pole je dána přiloženým napětím, které 
dosahuje hodnot (10   60) kV (pro speciální difrakční techniky až 100 kV). Urychlené 
elektrony průchodem anodou ztrácejí energii, která se vyzáří ve formě brzdného rentgenového 
záření. Spektrum brzdného záření je spojité. [5]  
2.1.2 Charakteristické záření  
Charakteristické záření, na rozdíl od brzdného záření, je diskrétní. Dosáhne-li urychlovací 
napětí typické hodnoty pro materiál anody, jeho energie musí být dostatečná k vyražení 
elektronu z nižších energetických hladin atomů látky. Elektron může být vyražen na některou 
z vyšších energetických hladin nebo častěji může atom opustit (ionizace). Na opuštěné místo 
se přesouvají elektrony z vyšších energetických hladin. Přitom dochází k emisi fotonů 
charakteristického záření. [5] 
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2.1.3 Synchrotronové záření 
Synchrotronové záření je elektromagnetické záření emitované elektrony při zakřivení jejich 
dráhy. Je známo, že nabitá částice pohybující se po kruhové dráze, vyzařuje energii. Pokud se 
přiblížíme k relativistickým rychlostem, záření je emitováno ve tvaru kužele ve směru dráhy 
elektronu.  
  
2.2 Monochromátory 
Většina vyráběných difraktometrů je vybavena monochromátorem umístěným v primárním 
svazku záření. Úkolem monochromátoru je zlepšení poměrů intenzit měřených reflexí 
a pozadím, což umožňuje měřit i slabé reflexe nebo nestandardně difraktující monokrystaly.  
2.3 Detektory 
Pro detekci rentgenového záření se využívají scintilační detektory, které bývají stále častěji 
nahrazovány pozičně citlivými detektory nebo „imaging plate“ detektory. Jejich použití 
umožňuje měřit ne jednu, ale větší počet reflexí zároveň a tím urychlit experiment.  
2.4 Vlastnosti rentgenového záření 
Při dopadu rentgenového záření na atomy studovaného materiálu dochází k jeho difrakci 
a rozptylu v nejrůznějších směrech. Za určitých podmínek dochází ke konstruktivní 
interferenci difraktovaného záření a směr difraktovaného svazku je přesně definován. Tyto 
podmínky stanovuje Braggův zákon. 
Předpokládejme systém identických strukturních rovin (hkl), které jsou obsazovány atomy 
v uzlových bodech se stejnou periodou identity a mají stejnou mezirovinnou vzdálenost 
d(hkl). 
 
Obrázek 1 Grafické vyjádření Braggova zákona 
  
Na strukturní roviny dopadá primární RTG svazek pod úhlem   a jednotlivé atomy rozptylují 
tento svazek ve všech směrech. Aby interference rozptýleného (difraktovaného záření) byla 
konstruktivní, musí být dráhový rozdíl rozptýlených paprsků na jednotlivých strukturních 
rovinách roven celočíselnému násobku vlnové délky použitého RTG záření. Dráhový rozdíl 
sousedních RTG paprsků lze vyjádřit jako součet velikostí AB + BC nebo lze zapsat: 
  
                                                
 
(7) 
                  (8) 
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kde n je celé číslo (řád difrakce), λ je vlnová délka použitého RTG záření, d(hkl) je 
mezirovinná vzdálenost systému strukturních rovin, na kterých docházelo ke konstruktivní 
interferenci a   je úhel mezi směrem difraktovaného záření a strukturními rovinami (hkl). 
2.5 Interakce rentgenového záření na plochách krystalu 
Při studiu vlastností a struktury látek pomocí rentgenového záření může dojít k následujícím 
jevům: 
 
 Rentgenové záření je absorbováno látkou. Měříme neabsorbované záření, jeho 
vlnovou délku a intenzitu. Tento způsob studia látek se nazývá rentgenová absorpční 
spektroskopie. [4] [6] 
 Dopadající rentgenové záření vybudí ve studované látce fluorescenční rentgenové 
záření, jehož vlnovou délku a intenzitu sledujeme. Tato metoda se nazývá rentgenová 
fluorescenční (emisní) spektroskopie. [4] [6] 
 Při dopadu rentgenového záření dojde k vybuzení elektronu z nižší energetické vrstvy. 
Vzniklá vakance se pak zaplní elektronem z vyšší energetické vrstvy za současného 
vyzáření rentgenového kvanta. Toto kvantum se může ve vyšší vrstvě opět absorbovat, 
což má za následek vyzáření elektronu z této vrstvy. Emitované elektrony se nazývají 
Augerovými elektrony a jejich energie je závislá na vazebné energii. Tato metoda se 
nazývá Augerovou spektroskopií. [4] [6]  
 Dopadá-li na vzorek rentgenové záření o energii     , která je větší než vazebná 
energie elektronu     , pak může být tento elektron z vrstvy vyražen s rychlostí 
odpovídající jeho kinetické energii     . Potom platí, že: 
 
                     
 
(9) 
 
kde do      jsou zahrnuty korekce na energii spotřebovanou přechodem z povrchu 
vzorku k měřicímu zařízení. Tato metoda bývá pojmenována ESCA (Electron 
Spectroscopy for Chemical Analysis) nebo rentgenová fotoelektronová 
spektroskopie. [4] [6] 
 Dopadá-li rentgenové záření na krystal, zohledňuje periodičnost, dochází k rozptylu 
a následné interferenci tohoto zářená, tj. k difrakci. Tato metoda studia struktury látek 
je rentgenová difrakční analýza. [6]    
2.6 Rentgenová prášková difraktometrie 
Neochabující zájem o rentgenové práškové difraktometry i v době objevu a rozvoje dalších 
metod, pro charakterizaci materiálů, je hned několik. Metoda rentgenového práškového 
difraktometru je poměrně jednoduchá a především informačně bohatá. Na rozdíl 
od elektronové mikroskopie poskytuje parametry z poměrně velkého objemu zkoumaného 
vzorku. Lépe se tedy měří kvantitativní charakteristiky. V poslední době se zájem 
o rentgenovou práškovou difrakci přesune na výzkum tenké polykrystalické vrstvy, protože 
rentgenová difrakce je díky hloubce průniku právě vhodná ke studiu tenkých vrstev.  Avšak 
pokud je potřeba zkoumat skutečné objemové vlastnosti tenkých vrstev, je potřeba využít 
neutronové difrakce. [5] 
2.6.1 Parametry difrakčních linií a jejich význam 
Každá fáze má svůj specifický difraktogram, soubor poloh maxim a příslušných intenzit, ten 
lze využít pro kvalitativní fázovou analýzu, protože intenzity reflexí jsou úměrné intenzitě 
objemů stejné orientace krystalu, ale také pro kvantitativní analýzu. Difraktogram každé fáze 
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je obrazem její krystalové i reálně struktury. Polohy difrakčních maxim souvisejí s geometrií 
krystalové mříže. Ze zmiňovaných poloh lze vypočíst mřížové parametry. Mřížové parametry 
jsou indikátorem změny složení vzorku a jeho dalších materiálových charakteristik. Ze 
srovnání intenzit lze zjistit většinovou orientaci zrn ve zkoumaném materiálu. Dále z poklesu 
intenzity s rostoucím difrakčním úhlem lze vypočíst Debyeho – Wallerovy faktory, jde 
o úbytek intenzity vlivem teplotních kmitů atomů. [5]   
 
2.6.2 Základní geometrie v práškové difraktometrii 
Všechny RTG difraktometry jsou postaveny na principu Braggova zákona, ale jejich 
uspořádání může mít nejrůznější podobu a geometrii. Každý typ uspořádání má své výhody 
a nevýhody a výběr dané geometrie se provádí vzhledem k typu studovaného materiálu a typu 
dat, která od měření očekáváme.[5] 
V praxi se používají především ve třech geometriích: 
 Braggovo - Bretanovo symetrické uspořádání, ve kterém se detektor pohybuje úhlovou 
rychlostí 2  a vzorek rychlostí  . Toto uspořádání může být označeno jako konvenční, 
to znamená, že difraktogram obsahuje informaci pouze od zrn orientovaných 
příslušnými rovinami (hkl) rovnoběžnými s povrchem. 
 Asymetrické uspořádání se používá ke studiu mechanických napětí a textur. 
Analogicky, jako v konvenčním uspořádání, se vzorek pohybuje rychlostí   a detektor 
rychlostí 2  , pouze informace je vztažená k rovinám (hkl) posunutým o úhel ψ 
vzhledem k povrchu. 
 Seemanovo - Bohlinovo uspořádání a geometrie paralelního svazku, tato geometrie se 
využívá pro studium tenkých vrstev. Takové uspořádání má konstantní úhel dopadu 
a detektor se pohybuje po fokusační kružnici. Metoda je vhodná pro studium 
vícevrstvých vzorků a různých gradientů (mřížkových parametrů, deformací, 
složení apod.)  
 
Mimo tyto geometrie difraktometrů se používají i jiné nestandardní difraktometry, které 
existují pouze jako prototypy či difraktometry v malém počtu kusů. [5] 
2.7 Měření a zpracování difraktogramu 
V průběhu měření se vzorek otáčí určitou úhlovou rychlostí a detektor úhlovou dvojnásobnou 
rychlostí. Poziční úhel detektoru je po dobu měření stále zaznamenáván, takže pokud dojde na 
libovolné strukturní rovině ve vzorku ke splnění Braggovy rovnice, zaznamená detektor 
zvýšení intenzity difraktovaného svazku. Výsledkem měření je graf, difraktogram, kde na ose 
x je zaznamenána poloha detektoru zpravidla ve stupních 2   a na ose y je intenzita 
difraktovaného záření zaznamenaná detektorem. 
Při vyhodnocování práškového difrakčního záznamu počítáme z Braggovy rovnice hodnotu 
       pro každé difrakční maximum. Potřebný úhel   získáme ze známého pozičního úhlu 
detektoru, vlnová délka rentgenového záření je dána použitým typem rentgenové lampy. 
Získané hodnotě každé změřené difrakce odpovídá intenzita této difrakce. Získáme tak soubor 
hodnot strukturních rovin měřené fáze a odpovídajících intenzit. Strukturu měřené fáze lze 
pak ještě charakterizovat výpočtem mřížkových parametrů, což jsou parametry základní 
buňky měřené struktury. Ve velikosti mřížkových parametrů se odráží např. izomorfní 
zastupování prvků v různých strukturních pozicích. 
 
2.7.1 Indexování  
Indexováním rozumíme přiřazování indexů h, k, l difraktujících rovin. Indexování lze 
provádět graficky pomocí nomogramů nebo početně. Početní postup vychází ze vztahů 
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mezirovinných vzdáleností d, indexů h, k, l a mřížkových parametrů. Veškeré vztahy jsou 
uvedeny v příloze 1. 
Příklad použití na krychlové mřížce: 
Pro krychlovou mřížku platí: 
 
   
  
        
 
 
(10) 
Úpravou a spojením s Braggovou rovnicí: 
 
 
      
  
   
            
 
(11) 
 
Pokud jde o vzorek, u kterého známe mřížkový parametr a, lze indexovat bez problému. 
Dosazením všech kombinací indexů h, k, l do upraveného vztahu, vypočteme příslušné       
a porovnáním s naměřenými daty, můžeme jednotlivým liniím přiřadit indexy. Pokud však jde 
o neznámou látku nebo směs s neznámým mřížkovým parametrem a, je potřeba použít 
analytický způsob. Konstanta 
  
   
 je fyzikální konstanta stejná pro všechny difrakční linie. 
Součet čtverců Millerových indexů              musí být přirozené číslo, proto 
konstanta 
  
   
 může nabývat pouze takovou hodnotu, aby zbytky po dělení       touto 
hodnotou byla čísla přirozená, která rozložíme na indexy h, k, l pomocí tabulky v příloze 2. 
Při indexování postupujeme následujícím postupem: [8] 
1. Převedeme naměřené hodnoty na       a vynásobíme tisícem, získáme tak čísla, 
u kterých se lépe hledá společný dělitel. [8] 
2. Hledáme společného dělitele podle úvahy: bude-li mít první linie indexy (100) bude 
     současně činitelem. Zkusíme, zda       ostatních linií jsou násobky       první 
linie, pokud tomu tak není, obdobným způsobem postupujeme v dosazování indexů 
(110). Pokud dojdeme až indexům (200), je potřeba uvažovat o hrubé chybě v měření. 
 [8]  
3. Po dělení       nalezeným dělitelem bychom měli obdržet přirozená čísla N (tato 
čísla nebudou vždy přirozená pouze čísla jim blízká, s ohledem na nahodilé 
a systematické chyby. Především absorpce.) [8]  
Výsledkem tohoto postupu muže být např. Tabulka 4.  
Tabulka 4 Postup indexování práškového difraktogramu mědi [8] 
           Dělitel D      
 
 
             hkl 
137,67 
45,89 
3,00 3 111 
184,46 4,02 4 200 
366,60 7,99 8 220 
501,13 10,92 11 311 
547,29 11,93 12 222 
726,46 15,83 16 400 
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Druhým způsobem je užití nomogramu, jedná se o grafickou metodu přiřazování indexů. 
Nejjednodušší typ nomogramu vychází ze vztahu mezirovinných vzdáleností        a indexů 
h, k, l.  
 
                     
 
(12) 
 
Nomogram je pak závislostí mřížkového parametru a a mezirovinných vzdáleností d pro 
všechny kombinace indexů h, k, l. Postupuje se zaznačením poloh d(hkl) jednotlivých 
difrakčních linií ve stejném měřítku jako je nomogram. Poté přiložíme vypracované linie 
k nomogramu a odečtení hodnot h, k, l. Mimo hodnoty indexů dostáváme i přibližnou hodnotu 
mřížkového parametru, který odečteme ze svislé osy. [8] 
 
Indexy nalezené z nomogramu nelze považovat vždy za správné a jejich pravost je nutno 
zkontrolovat výpočtem. 
 
2.7.2 Identifikace krystalických látek 
Na základě výzkumů byly formulovány obecné závěry, týkající se práškového difraktogramu: 
 Každá látka má svůj specifický difraktogram. 
 Ve směsích každá složka difraktuje nezávisle na druhé, výsledný difraktogram je 
superpozicí difraktogramů všech složek směsi.  
Pomocí výše uvedených vlastností lze identifikovat každou látku na základě jejího 
difraktogramu a ve směsi lze určit každou její složku. Tento proces se nazývá rentgenová 
kvantitativní analýza. Využívá se především v geologii, při zkoumání minerálů, ale také 
v metalurgii, kde přítomnost některých intermetalických sloučenin nebo karbidů má zásadní 
vliv na vlastnosti kovu. [8] 
V současnosti jsou data z práškové difrakce systematicky shromažďována mezinárodní 
organizací International Centre for Diffraction Data (ICDD). Placená databáze práškových 
difraktogramů PDF (powder diffraction file) je nezbytná pro identifikaci a fázovou analýzu 
látek. Obsahuje cca 100 tisíc souborů a každoročně se rozšiřuje o stovky nových datových 
souborů. [9] 
Druhou možností srovnání naměřených dat je simulace rentgenové difrakce.     
2.8 Monokrystalové metody 
2.8.1 Laueho metoda 
Metoda pracuje se stacionárním krystalem a polychromatickým zářením. Protože je krystal 
stacionární, jsou konstantní i difrakční úhly a jedinou proměnnou z Braggovy rovnice je 
vlnová délka. Použitím této metody nelze určit vlnovou délku, která se podílela na dané 
reflexi, nelze vypočítat mezirovinné vzdálenosti        difraktujících rovin. Jelikož krystal je 
symetricky orientován ve směru paprsku, pak vzniklý záznam určuje orientaci krystalu. Proto 
se tato metoda využívá především ve šperkařství. [8] 
2.8.2 Precesní metoda 
Precesní metoda je jednou z mála metod, která dokáže zachytit nezkreslenou reciprokou 
mřížku. [8] To je způsobeno precesním způsobem pohybu (pohyb vzorku rotujícího kolem 
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volné osy, který opisuje kužel) na světlocitlivý film nebo nepohyblivý detektor. U techniky 
precesního záznamu bývají vyšší úrovně reciproké mřížky zkresleny. 
3 Program CrystalMaker 
 
Program CrystalMaker umožňuje modelovat krystal dvěma způsoby: 
Pomocí dat z textového souboru 
Musíme otevřít textový soubor obsahující data k vytvoření krystalu, např. po stažení krystalu 
z internetu. Textový soubor musí být v ASCII kódování a vyvoláme jej na horní liště v sekci 
File příkazem Open. [2] 
Pomocí prostředí CrystalMaker 
Přímo v programu lze krystal vytvořit pomocí „Crystal data editoru“, který vyvoláme 
příkazem New crystal v záložce File na horní liště. [2] 
3.1 Crystal data editor 
 
Po otevření Crystal data editoru (příkazem New crystal v záložce File na horní liště 
nebo v záložce Edit příkazem Structure) se objeví okno, které lze rozdělit do tří částí. 
V  horní části okna se zadávají data o prostorové grupě (symmetry data), ve střední časti 
mřížkové parametry (lattice parameters) a v dolní časti je složení krystalů (asymetric unit). 
Do programu CrystalMaker můžeme zadávat všech 230 prostorových grup ze 7 krystalových 
soustav, a to všemi uznávanými způsoby pomocí Schoenflisova koeficientu, mezinárodním 
číslem nebo Hermannovými – Mauguinovými symbolem. [2] 
Prostorové grupy můžeme volit ze Spacegroup browser, který vyvoláme tlačítkem Browse. 
V levém okně vybereme prostorovou grupu, ve středním okně typ mřížky a z pravého okna 
symbol bodové skupiny. 
V dolní části Crystal data editoru je možno vkládat tzv. asymetric unit, tedy nesymetrické 
části krystalu, které jsou potřeba ke generování buňky.  
Po kliknutí na tlačítko add je potřeba zvolit parametry prvků. V sekci „label“ se uvede 
maximálně šestiznakový název prvku. V sekci Site occupancy je volen procentuální výskyt 
prvku, např. 70 % křemíku zadáme jako: Si 0.7 (Tato hodnota nesmí přesáhnout 1.0). 
Program CrystalMaker dokáže procentuální obsazení podle dané struktury dopočítat sám, 
tudíž je vhodné nechávat za všemi prvky hodnoty 1.0.  
V poslední části zadáme souřadnice x, y a z. Toto posunutí je potřebné jen u prvního atomu, 
CrystalMaker už dokáže ostatní posunout. 
3.2 Internetové stránky poskytující krystalografické údaje 
 
Jelikož je obtížné pamatovat si veškeré parametry, byly vytvořeny stránky, kde lze tyto 
informace najít a buď přímo krystal stáhnout, nebo podle parametrů namodelovat. Zde jsou 
uváděny dvě internetové adresy, kde je možno krystaly najít: 
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American Mineralogist Crystal Structure Database: 
http://rruff.geo.arizona.edu/AMS/amcsd.php 
Jedná se o databázi americké mineralogistické organizace. 
Crystallography Open Database: 
http://www.crystallography.net/search.html 
Jde o databázi, kde jsou shromažďována data z odborných publikací.  
Na obou adresách je možno vyhledávat, podle prvků v minerálu nebo podle parametrů 
krystalové soustavy.  
3.3 Modelování 
 
Modelování buňky titaničitanu barnatého BaTiO3 
Z Crystallography Open Database zjistíme všechny potřebné informace 
 
3.4 Vytvoření krystalu 
 
 
 
Obrázek 2 Editování krystalů 
Tyto parametry jednoduše vypíšeme, jak je vidět na Obrázek 2. Editační okno vyvoláme, 
File > New Crystal. Výsledek je na Obrázek 3. 
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Obrázek 3 Krystal titaničitanu barnatého 
 
3.5 Úpravy krystalů 
 
 V pravé části okna můžeme měnit viditelnost, barvu a popisky skupin atomů. Dále je třeba 
krystal opatřit vazbami, které vyvoláme Edit > Bonding.  
 
Obrázek 4 Nastavení vazeb 
Po kliknutí na tlačítko Add zapíšeme vazby mezi jednotlivými atomy. Další možné změny 
vzhledu, lze učinit v horní liště Model > Model options.  
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Obrázek 5 Nastavení vzhledu modelu 
Zobrazování atomů lze měnit, a to ve třech módech, mezi kterými lze přepínat v založce 
atoms a výběrem z prvních šesti příkazů (Ball & stick, Space filling, Polyhedral, Wire 
frame, Stick a Thermal ellipsoid). Po kliknutí na kouli představující skupinu atomů lze vybrat 
z různých stylů zobrazení. Totéž jde realizovat i v dalších záložkách Bonds (vazby mezi 
atomy), Surface (zobrazení), Unit cell (osy), Label (popisky) a Background 
(pozadí). 
Výsledek může vypadat například jako na  Obrázek 6 
 
Obrázek 6 Krystalová mříž titaničitanu barnatého BaTiO3 
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3.6 Panel nástrojů 
 
Program Crystal Maker disponuje panelem, kde najdeme nástroje na úpravu krystalů. 
Nástrojem „Rotate tool“  můžeme různě natáčet krystal a sledovat jej ze všech úhlů. 
Alternativou je rotační část panelu nástrojů, kde můžeme vybrat velikost úhlu otáčení a 
pomocí šipek krystal otáčet. 
 
Nástroj „Info tool“   po kliknutí na atom informuje o jeho vlastnostech. „Move tool“ 
 přesouvá tažením myší krystal po obrazovce. Pomocí „Magnify tool“  lze krystal 
přibližovat. Atomy v krystalu je možno skrýt pomocí „Zapper tool“  .  Větší počet atomů 
lze vybrat nástroji „Selection tool“ , a to buď pomocí lasa, nebo polygonu. 
 CrystalMaker dále obsahuje nástroje pro měření vzdáleností a úhlů. Vzdálenosti a úhly lze 
vybírat ikonami  měření vzdálenosti mezi atomy,  měření vzdálenosti mezi dvěma 
libovolnými body (vzdálenosti jsou v Angströmech to je jednotka délky 1 Å = 10-10m ). 
Podobně lze měřit úhly pomocí tří atomů , čtyř atomů  nebo za pomoci tří bodů 
. [2] 
 
3.7  Výstupní soubory 
 
Program CrystalMaker dokáže exportovat strukturu do obrázků, videí, webových stránek a do 
některých krystalografických formátů. 
 
Exportování obrázků 
Exportování obrázků probíhá v menu volbou File > Export > Graphics, kde 
můžeme vymodelovaný krystal uložit do souborů JPEG, TIFF, BMP nebo PNG. U těchto 
souborů lze nastavit velikost a rozlišení výstupního obrázku. [2] 
 
Exportování videí   
Exportovat lze i videa, a to videa podporovaná platformou QuickTime, a to buď jako 
normální video (Linear video), nebo jako virtuální realitu (QuickTime Virtual Reality), kdy 
pozorovatel může krystalem rotovat. [2] 
 
Exportování webových stránek 
Vytvořený model lze uložit jako webovou stránku s krystalografickým popisem. Při 
generování webové stránky se vytváří grafický model krystalu, místo na poznámky autora 
a v dolní části stránky tabulka s krystalografickými parametry. [2] 
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Krystalografické datové formáty 
Program CrystalMaker umožňuje ukládat výsledky práce do většiny používaných 
krystalografických datových formátů. Kromě vlastních formátů s příponou .cmd5 a .cmdf 
dokáže exportovat do formátu CIF a PDB, které jsou v praxi jedny z nejpoužívanějších. Mimo 
výše uvedených je možnost ukládat do dalších formátů, které jsou zaznamenány v Tabulka 5. 
[2] 
 
Tabulka 5 Výstupní datové formáty programu CrystalMaker [2] 
Formát Přípona 
ATOMS .str nebo .atoms 
CCL .ccl 
Chem3D Cartesian .chem3D 
CSSR .cssr 
Cambridge FDAT .fdat 
GSAS .exp nebo .gsas 
ICSD .icsd 
MacMolecule .mcm 
Molfile .mol 
SDfile .sdf 
SHELX .shelx nebo .res 
STRUPLO .struplo nebo .str 
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3.8 Možnosti simulace mřížek vodivých materiálů 
 
Vodivé látky, ať už v jakémkoliv skupenství, se vyznačují specifickými vlastnostmi. 
U vodivých materiálů se ve většině případů objevují tyto struktury [7]: 
 
 prostorově centrovaná krychlová mřížka 
 plošně centrovaná krychlová mřížka 
 
Obrázek 7 Prostorově centrovaná krychlová mřížka 
 
Obrázek 8 Plošně centrovaná krychlová mřížka 
V programu CrystalMaker je možnost přidat k atomu jeden nebo více vektorů [2], které 
mohou ukazovat, např. elektrickou polarizaci nebo magnetický moment. CrystalMaker 
umožňuje nastavit směr, délku a počátek vektoru, tím je myšleno, že vektor může procházet 
atomem nebo začínat na atomu. Právě použití vektorů je nejvíce využitelné u kovů.  
Přidání vektorů uskutečníme kliknutím na vybraný atom, následně vybereme z horní lišty 
záložku Selection > Vectors > Add. Pomocí souřadnic u, v, w nastavíme směr, 
pomocí specify lenght délku vektoru. Dále lze změnit barvu a počátek vektoru.  
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Obrázek 9 Vektor 
3.9 Piezoelektrický a pyroelektrický jev 
 
Piezoelektrický jev a pyroelektrický jev jsou možné pouze u krystalů, které nemají 
ekvivalentní protilehlé plochy a tedy nemají střed symetrie.  
Piezoelektřina se projevuje vznikem napětí na dvou protilehlých plochách krystalu při jeho 
deformaci nebo obráceně kmitáním krystalu při vložení střídavého napětí na protilehlé 
plochy. Tímto způsobem se piezoelektřina zjišťuje a právě piezoelektricita krystalu je 
důkazem, že krystal nemá střed symetrie. 
Mezi piezoelektrika patří např. křemen, turmalín, boritokřemičitan, hliník, hořčík, sodík 
a některé keramické látky. [7] [8] 
 
U pyroelektrického jevu dochází k nabíjení protilehlých ploch ohříváním a je možný u všech 
necentrovaných grup. U krystalů, kde dochází k pyroelektrickému jevu, můžeme sledovat, jak 
na koncových povrchových plochách jsou permanentně vázané elektrické náboje.  
Pyroelektrický jev spočívá v tom, že zahřátím nebo ochlazením krystalu se změní vzdálenost 
mezi atomy a tím se změní polarizace uvnitř krystalu. [7] [8] 
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4 Program CrystalDiffract 
 
CrystalDiffract je program navržený pro simulace rentgenové a neutronové práškové difrakce, 
s možností přepínání mezi rentgenovou a neutronovou difrakcí, zkoumání rozdílů a změny 
parametrů difrakce. [2] 
4.1 Ovládání programu CrystalDiffract 
4.1.1 Volba typu záření 
Základní volbou programu CrystalDiffract je volba typu záření, to volíme v horním menu 
v položce Diffract. Lze vybrat z rentgenového nebo neutronového záření. 
 
4.1.2 Volba typu difrakce 
Program  CrystalDiffract umožňuje volbu ze tří druhů difrakcí: 
 
Difrakce měřící úhlový rozptyl  
Tradiční laboratorní difraktometry pracují s konstantním zářením a výsledná difrakce je 
funkcí Braggova úhlu  . Při tomto typu difrakce je zaznamenána intenzita jako funkce 
dvojnásobku Braggova úhlu (Two theta), rozložení mezirovinných vzdáleností d (D-spacing) 
nebo jeho obrácené hodnoty (reciprocal D), které volíme v horním menu v položce 
Diffract. 
 
Další volbou je nastavení použitého zdroje záření, nastavuje se v horním menu v položce 
Diffract > Wawelenght, kde jsou vybrané zdroje záření s možností výběru 
monochromatického záření nebo dvojitého záření s nastavením vlnové délky. Ukázka 
nastavení zdroje záření je na  Obrázek 10. 
 
 
 Obrázek 10 Nastavené vlnové délky 
Difrakce měřící rozptyl energie 
Tento typ difrakce pracuje na principu použití „bílého“ záření, které pracuje na velkém 
rozptylu vlnových délek. Je-li tedy vlnová délka λ variabilní, pak difrakce rozložení 
mezirovinných vzdáleností d může být zaznamenána ve stejném úhlu  . Tím souvisí vlnová 
délka pouze s odraženou energií vzorku a vznikne dikční obrazec intenzity jako funkce 
energie. Tento typ difrakce lze vyvolat příkazem Diffract > Energy.  
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Difrakce měřící délku letu 
Tato difrakční metoda je využitelná pro neutronovou difrakci, při pevně zadaném úhlu    . 
Zaznamenává závislost času letu neutronů t (obvykle v rozmezí od několika milisekund až do 
několika stovek milisekund). Tuto metodu vyvoláme příkazem Diffract > Time of 
flight. 
 
4.1.3 Aproximační analytické funkce 
V mnoha případech jsou jednotlivé difrakční profily překryté, ty můžou vzniknout u látek 
s nižší symetrií nebo velkou elementární buňkou, které mají více reflexí. Značné problémy 
činí i difraktogramy směsi více látek. Za této situace je východiskem aproximovat difrakční 
profily vhodnými analytickými funkcemi. V programu CrystalDiffract se využívají: 
 
 Základní funkce (Delta funkction) 
 Lorentzova funkce (Lorentzian) - difrakční profil má ostřejší „špičku“ a dlouhé 
„chvosty“ 
 Gaussova funkce (Gaussian) - difraktogram má zvonovité „špičky“ a spadající 
„chvosty“ 
 pseudo – Voightova funkce (pseudo – Voight) - jedná se o směs předchozích funkcí, 
kterou udávájí směsovací parametry ETA (nastavení v položce Diffract > Eta) 
a následně změní charakter difraktogramu podle vzorce: [2] 
 
                                                  
 
(13) 
 
Tuto aproximaci lze nastavit v horním menu Diffract.  
 
4.1.4 Směšování difrakcí 
CrystalDiffract umožňuje simulovat práškovou difrakci s neomezeným počtem vzorků. 
Po načtení více difrakčních obrazců lze jednoduše vytvořit jejich směs a to použitím příkazu 
v horním menu Plot > Mix nebo tlačítkem „Mix“ na nástrojové liště.  
 
 
Obrázek 11 Ikona na nástrojové liště pro vytvoření směsi (vlevo) a pro rozdělení směsi (vpravo) 
Ve směšovacím režimu jsou vypočítané difrakční obrazce sloučeny do jednoho 
difraktogramu. Tuto směs lze dále upravovat v seznamu parametrů (ten lze otevřít přes menu 
Window > Show parameters), kde lze v položce mixture změnit objem složky 
difraktogramu, objem se zadává pomocí desetinného čísla a CrystalDiffract ostatní složky 
dopočítá tak, aby součet složek vždy tvořil 1. 
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Obrázek 12 Nastavení rozložení vzorků 
4.1.5 Práce s reálnými daty 
V programu CrystalDiffract, lze porovnávat ideální softwarově vypočtená data s reálně 
naměřenými daty. Lze zobrazit v jednom okně oba druhy dat, vzájemně je porovnat 
a dokonce se i pokusit o identifikaci reálných dat. 
 
Reálná data musí splňovat formu určenou softwarem. Je to dodržení prvního řádku jako 
titulního, další řádky obsahují záznam o datech na osách x a y. První je hodnota na ose x 
a následně mezerou oddělená hodnota na ose y. Oddělení desetinných míst se vytváří pomocí 
desetinné tečky. Výsledný text uložený s příponou .dat může vypadat následovně: 
 
Titulní řádek  
10.00 23.45  
10.10 23.44  
10.20 22.95  
10.30 24.56  
10.40 27.87 
 
Pro vynesení grafu odchylek mezi naměřenými a modelovanými daty se používá příkaz 
Plot > Show residual, kde se čtverec vypočtených dat se odečítá od čtverce dat 
naměřených. 
 
4.1.6 Úprava difraktogramu 
Simulované i reálně naměřené difraktogramy je možno velmi jednoduše upravovat. Nejen 
barvy jednotlivých difrakčních profilů, ale i styly, které nastavujeme v menu Pattern > 
Plot style. K volbě jsou následující možnosti: 
 Lines between points (čáry mezi body), vzniká čárový graf. 
 Filled from zero (vyplnění od nulové hodnoty), vytvoří vybarvený graf od nulové 
hodnoty. 
 Translucent (průhledný graf). 
 Crosses, dots, squares (křížky, tečky, čtverce) vytvoří graf interpretovaný body 
ve tvaru křížku, resp. teček nebo čtverců. Tyto styly grafů lze kombinovat i s čárami, 
které jsou pojmenovány ve výběrovém menu, jako Lines + Crosses (Dots, Squares). 
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Dalšími parametry, které je možno volit jsou, šířka čáry Pattern > Line Width, 
velikost značky Pattern > Marker size, nebo barva grafu Pattern > Plot 
colour. 
V neposlední řadě CrystalDiffract umožňuje značit jednotlivé vrcholy difraktogramu. Tyto 
štítky vytvoříme přes menu Pattern > Show labels.  Jejich obsah lze vybrat 
v Pattern > Label style. Volí se z: 
 
 Phase name, vytvoří nad vrcholem štítek s názvem souboru. 
 Miller indices (hkl), přidá štítek s informací o Millerových indexech. 
 D – spancing, k vrcholu přiřadí hodnotu mezirovinné vzdálenosti. 
 x – axis value, přiřadí hodnotu na ose x. 
 
Četnost jednotlivých značek se upravuje v Pattern > Label peak threshold, kde 
se vybírá minimální procentuální velikost vrcholů, které mají být označeny. 
5 SingleCrystal 
 
Program CrystalDiffract je určen pro simulaci difrakčních profilů z práškových vzorků. 
Na rozdíl od něj SingleCrystal simuluje hlavní difrakční techniky používané na 
monokrystalech, včetně rentgenových a neutronových Laueho obrazců a obrazů 
z transmisního elektronového mikroskopu. Program umožňuje stereografickou projekci, tedy 
přímé srovnávání modelovaného krystalu s difrakčními obrazy. [2] 
 
5.1 Simulace procesu 
SingleCrystal vypočítá difrakční obrazec pomocí načtené strukturální informace uložené 
v souboru programu CrystalMaker v kombinaci s tabulkovou hodnotou rozptylu jednotlivých 
atomů. Vypočtená intenzita reflexe je pak zmenšena o případný vliv polarizačních faktorů. 
SingleCrystal používá gamma korekce prohloubení nižších a středních tříd intenzity a tím 
napodobuje vlastnosti filmu. Pro difrakční simulaci obrazu transmisní elektronové 
mikroskopie zohledňuje vykreslená intenzita také tloušťku vzorku a použitou vlnovou délku. 
 
5.2 Typ záření 
Prvním krokem při simulaci difrakčního obrazce je rozhodnutí, jaký druh záření použít. 
Program SingleCrystal podporuje tři typy záření: 
 
Rentgenové záření  
Většina konstrukčních difrakčních sestav využívá rentgenového záření a vysokoenergetické 
formy elektromagnetického záření, vytvořeného v RTG lampě nebo synchrotronu. 
 
Neutrony 
Neutrony jsou nenabité částice, vyrobené v jaderném reaktoru nebo „vystřelením“ z kovového 
terče dopadem jiné částice. Rentgenová difrakce je citlivá na počet elektronů v atomu, tedy 
na protonové číslo. Proto je těžké objevit právě atomy s malým počtem elektronů (např. 
vodík). Naopak neutrony jsou do značné míry nezávislé na počtu elektronů, tudíž mají výhodu 
v difrakci na těchto atomech. 
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Elektrony 
Tohoto záření se v programu využívá pro simulaci obrazů transmisní elektronové 
mikroskopie, kde je paprsek elektronů vyslán na velmi tenký vzorek materiálu. Vzhledem 
k použití krátkých vlnových délek je difrakční obraz nezkreslené časti krystalové mříže. 
 
5.3 Typy difrakcí 
V menu Diffract lze zvolit jeden ze sedmi typů simulací, a to zobrazení reciproké mřížky, 
reciprokou mřížku s ohledem na intenzity, precesní fotografii, transmisní elektronovou 
difrakci nebo jeden ze tří druhů Laueho obrazců.  
 
 
Obrázek 13 Typy difrakcí na mřížce minerálu, ve směru [010]. (1) Reciproká mříž. (2) Reciproká mříž s 
ohledem na intenzity. (3) Transmisní elektronová difrakce. (4) Rentgenová precesní fotografie. (5) Laeuho 
obrazec se záznamem ve směru záření. (6) Laueho obrazec se záznamem proti směru záření. (7) 
Cylindrický Laueho obrazec [2] 
5.3.1 Reciproká mříž 
Volbou Reciprocal lattice je zvolen typ reciproké mřížky, která zobrazuje část 
reciproké mřížky kolmé k aktuálně zvolenému směru pohledu. Body simulace jsou vypočteny 
jako jednotně velké body bez ohledu na velikosti intenzit. Tedy mřížka zobrazuje všechny 
reflexe se stejnou intenzitou. 
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5.3.2 Reciproká mříž s ohledem na intenzity  
Tento typ difrakce zobrazuje reciprokou mřížku, stejně jako předchozí typ, avšak zohledňuje 
velikost jednotlivých intenzit, které jsou vypočteny jako intenzity po průchodu elektronového 
záření. Jinými slovy jsou jednotlivé body reciproké mřížky změněny v poměru velikosti 
intenzity elektronového záření. Větší body odpovídají větší intenzitě elektronového záření. 
Volíme pomocí Weighted reciprocal lattice. [2] 
5.3.3 Precesní fotografie 
Precesní technika záznamu je užívaná především s laboratorními zdroji rentgenového záření 
k zobrazení nezkreslené reciproké mřížky. Nezkreslení je způsobeno precesním způsobem 
pohybu (pohyb vzorku rotujícího kolem volné osy, který opisuje kužel) na světlocitlivý film 
nebo nepohyblivý detektor. Při technice precesního záznamu bývají vyšší úrovně reciproké 
mřížky zkresleny. Program SingleCrystal zobrazuje defaultně nultou hladinu reciproké mříže. 
Pro nastavení vyšších hladin se používá View > Set lattice layer. Samotné 
zobrazení typu difrakce se zvolí opět v menu Diffract > Precession photo. [2] 
5.3.4 Transmisní elektronová difrakce 
Tento typ difrakce používá elektronové záření s vysokou intenzitou dopadající na velmi tenký 
vzorek umístěný kolmo k elektronovému záření. Při této difrakci je třeba uvážit tloušťku 
vzorku, která se projevuje na výsledném obrazci. Tuto techniku vybereme pomocí TEM 
Diffraction. [2] 
5.3.5 Laueho techniky 
Nejjednodušší a nejvíce užívaný typ difrakce je Laueho technika. Používá se působením 
bílého záření (záření s širokým rozpětím vlnových délek) na stacionární vzorek. Změnou 
vlnové délky   se mění rozptylový úhel  . SingleCrystal dokáže simulovat tři druhy Laueho 
záznamů: 
 Laueho obrazec ve směru záření zaznamenává na světlocitlivý film nebo 
stacionární detektor vychýlené záření proudící ze vzorku. V menu je tento typ 
difrakce pod názvem Front plate. 
 Laueho obrazec pořízený proti směru záření je technika zaznamenávající 
vysoké rozptylové úhly. Detektor nebo film jsou umístěny blíž zdroji záření než 
krystal. Tato difrakční technika je velmi využívaná v diagnostice, kdy detektor 
a zdroj záření mohou být umístěny ve stejné jednotce. Tento typ difrakce se volí 
přes volbu Back plate. 
 Cylindrický Laueho obrazec je technika ke zkoumání panoramatického vzorku, 
kdy film je umístěn kolem celého vzorku a dokáže zaznamenat celý rozsah 
rozptylových úhlů. Jde o tradiční laboratorní techniku. Pro využití této techniky je 
určena volba Cylinder. 
5.4 Nastavení  
Pro správnou simulaci je potřeba nastavit ještě několik dalších parametrů, jako je vlnová 
délka, tloušťka krystalu, velikost reflexí, saturace intenzity nebo stupnici měření. Všechny 
jmenované parametry lze v programu SingleCrystal upravovat k dosažení požadovaného 
výsledku simulace. Vytvoří se přes nabídku Diffract na horní nástrojové liště.  
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5.4.1 Vlnová délka 
Výběrem Wavelenght je možno nastavit vlnovou délku pro simulaci. SingleCrystal dokáže 
nastavovat vlnovou délku různě pro jednotlivé difrakční módy. Pro rentgenové záření je 
vlnová délka zcela jiná než pro elektrony. 
Monochromatické rentgenové (neutronové) záření 
Pro nastavení precesní fotografie se využívá monochromatického záření. Při nastavení vlnové 
délky je možno vybrat z předefinovaných zdrojů záření nebo zadat vlastní vlnovou délku. 
 
 
Obrázek 14 Výběr vlnové délky pro monochromatické záření 
Bílé záření 
Laueho techniky pracují s bílým zářením, tedy se spektrem vlnových délek ohraničených 
minimální a maximální hodnotou. Toto záření lze nastavit, a to zadáním minimální 
a maximální vlnové délky, které se nastavují v dialogovém okně s možností zaškrtnutí 
polarizovaného záření. Polarizované záření se používá při experimentech, kde zdrojem záření 
je synchrotron. 
 
Obrázek 15 Výběr vlnové délky pro bílé záření 
Vlnová délka elektronů 
V transmisní elektronové mikroskopii je vlnová délka závislá na velikosti přiloženého napětí 
(např. při 100 keV je vlnová délka 0,037 Å). V dialogovém okně nastavujeme vlnovou délku 
a napětí, které lze zvolit i s přednastavených nejpoužívanějších hodnot.  
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Obrázek 16 Nastavení vlnové délky pro transmisní elektronovou mikroskopii 
5.4.2 Tloušťka vzorku  
Vpřípadě transmisní elektronové mikroskopii je potřeba pracovat s velmi tenkým vzorkem. 
Tloušťku vzorku lze nastavit v menu Diffract > Crystal Thickness, kde můžeme 
zadat tloušťku v Angströmech, nebo zvolit některou z přednastavených hodnot 
(100, 200, 300, 500, 1000, 2000). 
5.4.3 Měřítko a vzdálenost detektoru 
Měřítko difrakce může být měněno v nabídce Diffract > Scale následně měníme 
hodnotu v pixelech na Angström. Měřítko lze také měnit v dolní nástrojové liště nebo pomocí 
ikon lupy (přiblížení a oddálení).  
 
Vzdálenost detektoru 
Vzdálenost detektoru L je vzdálenost mezi vzorkem a záznamovým přístrojem.  
 
Obrázek 17 Geometrie elektronové difrakce 
Pokud vzdálenost L roste, tak (rozdíl mezi difrakční reflexí a originálním umístěním atomu) R 
je dán vztahem: 
 
  
 
           
 
(14) 
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Rovnici (14) lze modifikovat pomocí Braggovy rovnice: 
 
  
 
       
 
 
 
 
(15) 
 
Z toho po úpravě: 
 
   
   
 
 
 
(16) 
 
Vzdálenost L pro experiment volíme opět v horní nástrojové liště v sekci Diffract > 
Scale, pod názvem Camera Lenght, která se zadává v centimetrech. 
 
5.4.4 Gamma korekce 
Tradiční záznamy difrakčních obrazců na fotografický film jsou rozdílné oproti digitálnímu 
záznamu. Velkým rozdílem je nelineární citlivost filmu, která dokáže zaznamenat i slabší 
reflexe, které lze zesílit pomocí gamma korekce v Diffract > Gamma Correction. 
Hodnota gamma korekce větší než 1 dokáže zmenšit původně vysoké intenzity a zdůraznit 
původně slabší intenzity. Jako typická hodnota se uvádí 2,2.  
 
Obrázek 18 Efekt gamma korekce [2] 
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6 Animované modely elektrotechnických materiálů 
 
Součástí zadání této bakalářské práce je vytvoření animovaných modelů, včetně 
krystalografického popisu a jejich difrakčních obrazců, vybraných elektrotechnických 
materiálů. 
 
6.1 Vybrané elektrotechnické materiály 
Byl zvolen Arsenid galia, jako zástupce sloučeninových polovodičů z prvků skupiny AIIIBV. 
Všechny polovodičové materiály složené z prvků skupiny AIIIBV krystalizují v mřížce 
kubické plošně centrované, sfaleritového typu. Vazba u těchto sloučeninových polovodičů je 
převážně kovalentní s menším podílem vazby iontového charakteru. Sloučeninové polovodiče 
A
III
B
V
 nacházejí uplatnění při vyšších teplotách a frekvencích a v optoelektronických 
aplikacích. Dále nejpoužívanější polovodič křemík, který patří elementárním polovodičům, 
krystalizuje v kubické plošně centrované mřížce diamantového typu. Dále zástupce prvků 
skupin A
II
B
VI
 selenid kadmia, který je vytvořen v šesterečné mřížce wurtzitového typu. 
Zástupce oxidických polovodičů tříprvkový titaničitan barnatý se vyskytuje ve čtverečné 
mřížce. 
6.2 Arsenid galia 
Arsenid galia (GaAs), jak už název napovídá, je sloučenina arsenu a gallia, je to významný 
polovodič, pracující v mikrovlnném spektru a používaný při výrobě integrovaných obvodů, 
infračervených diod, laserových diod a solárních článků. 
 
Arsenid galia je vyráběn Czochralského metodou s kapalným uzávěrem a přetlakem inertního 
plynu, protože arsén i galium mají rozdílný tlak nasycených par při teplotě tavení. V průběhu 
výrobního procesu je potřeba dbát dodržování pracovního postupu, protože arsenid gallia je 
značně toxický. [3] [7] 
 
Jako všechny ostatní polovodiče skupiny AIIIBV,
 
se GaAs vyskytuje v krychlové plošně 
centrované mřížce. Jedná se o polovodič složený z prvků 3. a 5. skupiny periodické soustavy 
prvků, označovaný        . Jako příměsi k sloučenině GaAs se používají prvky 2., 4., a 6. 
skupiny periodické soustavy prvků. Součástky vyrobené z GaAs pracují do teplot 670 K 
(397,85 °C). 
 
Arsenid galia, jak je uvedeno výše, má krychlovou plošně centrovanou mřížku, jako většina 
polovodičů. Podle Tabulka 1 je patrné, že mřížkový parametr bude stejný ve všech směrech, 
stejně tak všechny úhly budou 90°. Podle krystalografické databáze bude použita prostorová 
grupa F -4 3 m. [4] 
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Obrázek 19 Model arsenidu galia 
6.3 Křemík 
Nejvýznamnější elementární polovodič křemík (Si), stejně jako ostatních 11 elementárních 
polovodičů, krystaluje v krychlové plošně centrované mřížce diamantového typu. [4] Křemík 
má 4 valenční elektrony. Pokud jsou všechny uzlové body obsazeny atomy křemíku, jedná se 
o vlastní polovodič. Pokud některé atomy křemíku nahradíme atomem prvku s jiným počtem 
valenčních elektronů, jedná se o polovodič příměsový. Ke vzniku příměsového polovodiče 
používáme prvky 3. a 5. skupiny. Pro aplikace v polovodičích se křemík vyrábí pomocí 
Czochralského procesu. Při tomto postupu je do křemíkové taveniny vložen zárodečný krystal 
vysoce čistého křemíku, který se otáčí a pulzuje podle přesně definovaného programu, 
přičemž teplota taveniny je pečlivě sledována a řízena. Celý proces probíhá v nádobách 
z čistého křemene v inertní atmosféře argonu. Na zárodečném krystalu se vylučují další vrstvy 
mimořádně čistého křemíku, výsledný produkt (křemíkový ingot) může mít až 400 mm 
v průměru a délku do 2 m, tvořen je přitom jediným krystalem. Vyrobený ingot se 
po ochlazení řeže na tenké vrstvy (typicky 0,5 mm), leští a používá jako výchozí surovina 
pro výrobu polovodičových součástek. 
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Obrázek 20 Model krystalu křemíku 
6.4 Selenid kadmia 
Selenid kadmia (CdSe) je využíván v optoelektronických aplikacích, laserových diodách, 
vysoce efektivních solárních článcích, ale také v nanosenzorických aplikacích. Selenid 
kadmia byl vybrán, jelikož krystalizuje v šesterečné krystalové mříži typu wurztitu. 
Jako materiál je selenid kadmia vysoce toxický a škodlivý pro životní prostředí.  
 
 
Obrázek 21 Model selenidu kadmia 
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6.5 Titaničitan barnatý 
Titaničitan barnatý je polovodič a feroelektrikum, při teplotě 120 °C přechází z feroelektrické 
do paraelektrické fáze. Používá se k výrobě rezistorů, kondenzátorů a termistorů s pozitivním 
teplotním součinitelem.  
 
Obrázek 22 Model titaničitanu barnatého 
7 Práce s reálnými daty 
 
7.1 Reálný difraktogram chloridu sodného 
Zaslaná naměřená data z fakulty stavební byla porovnána se simulací, výsledek porovnání je 
na Obrázek 23. Je patrné, že u naměřených hodnot mají špičky větší šířku, to je způsobeno 
poruchami struktury, které způsobí pnutí a lokální změny v mezirovinných vzdálenostech 
d(hkl). Rozptyl mezirovinných vzdáleností vede podle Braggovy rovnice k rozptylu 
difrakčních úhlů, čímž je způsobeno rozšíření jednotlivých reflexí.   
 
Dále je z obrázku patrno, že při reálné difrakci se objevují přebytečné reflexe, které  se 
nevyskytují v nasimulovaném difraktogramu. Nadbytečné reflexe jsou způsobeny obsahem 
dalších sloučenin v práškové směsi, ze které byl pořízen reálný záznam.  
 
Reflexe na úhlu 2θ = 27,5° a 2θ = 45,6° mají u reálného difraktogramu daleko vyšší intenzitu, 
což je způsobeno superpozicí s dalšími sloučeninami obsaženými v reálném práškovém 
vzorku.  
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Obrázek 23 Naměřená data NaCl (červeně), simulovaná data (modře) 
7.2 Reálný difraktogram sádrovce 
Sádrovec s chemickým vzorcem            , který je porovnáván se zaslanými reálnými 
daty. 
 
 
Obrázek 24 Naměřená data sádrovce (červeně), simulovaná data (modře) 
Na Obrázek 24 Naměřená data sádrovce (červeně), simulovaná data (modře)Obrázek 24 lze, 
jako v případě chloridu sodného, vidět rozšíření naměřených reflexí, nadbytečné reflexe 
způsobené příměsemi, ale také nezobrazování reflexí. Díky nezobrazených reflexím je patrné 
že se nejedná o přírodní sádrovec, ale o syntetický, přesněji o chemosádrovec, který vzniká 
jako vedlejší produkt v chemickém, potravinářském nebo sklářském průmyslu. Nelze tedy 
na něm provádět identifikaci pomocí přírodního sádrovce. 
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8 Rentgenová difrakce 
8.1 Předmět laboratorní úlohy 
Předmětem laboratorní úlohy do předmětu „Diagnostika a zkušebnictví“ je identifikace 
neznámé látky a seznámení studentů se softwarovým produktem CrystalMaker. 
Při vypracování laboratorní úlohy získají studenti materiálově orientovaného předmětu 
základní znalosti o vzniku difraktogramu, identifikaci látky pomocí rentgenové difrakce 
a modelování krystalografických struktur.  
8.2 Úkol laboratorní úlohy 
Úkolem laboratorní úlohy je namodelování fluoridu sodného NaF a dvou nečistot chloridu 
sodného NaCl a fluoridu draselného KF, a následné zjištění, kterou z výše uvedených nečistot 
a v jakém procentuelním zastoupení obsahuje neznámá zadaná difrakce. Porovnáváním 
samostatně modelované difrakce se zadanou difrakcí identifikují studenti látku. 
8.3 Modelování složek směsi 
8.3.1 Fluorid sodný 
Prvním prvkem k modelování je fluorid sodný NaF, který bude základem všech zadaných 
difrakcí. 
 
Parametry k modelování     
 
Tabulka 6 Parametry krystalu fluoridu sodného [8]  
Parametr Hodnota 
Prostorová grupa F m -3 m 
Mřížkový parametr a 46,1 nm 
Délka vazby Bmax 27,02 nm 
 
 
Tabulka 7 Posunutí prvků 
Prvek 
Posunutí  
osa x osa y osa z 
F 0,5 0,5 0,5 
Na  0  0  0 
 
Posunutí prvků je potřebné k namodelování krystalu, pokud je zadána nulová hodnota u více 
prvků tyto prvky se překrývají.  
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Obrázek 25 Výsledek modelování fluoridu sodného 
8.3.2 Chlorid sodný 
Dalším prvkem k modelování je chlorid sodný NaCl, který se bude objevovat jako příměs 
difrakce zadaného vzorku. 
 
Parametry k modelování     
 
Tabulka 8 Parametry krystalu chloridu sodného [8] 
Parametr Hodnota 
Prostorová grupa F m -3 m 
Mřížkový parametr a 56,2 nm 
Délka vazby Bmax 28,1 nm 
 
 
Tabulka 9 Posunutí prvků 
Prvek 
Posunutí  
osa x osa y osa z 
Cl 0,5 0,5 0,5 
Na  0  0  0 
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Obrázek 26 Výsledek modelování chloridu sodného 
8.3.3 Fluorid draselný 
Posledním prvkem k modelování je fluorid draselný, který se bude objevovat jako příměs 
difrakce zadaného vzorku. 
 
Parametry k modelování     
 
Tabulka 10 Parametry fluoridu draselného [8] 
Parametr Hodnota 
Prostorová grupa F m -3 m 
Mřížkový parametr a 53,43 nm 
Délka vazby Bmax 31,16 nm 
 
 
Tabulka 11Posunutí prvků 
Prvek 
Posunutí  
osa x osa y osa z 
F 0,5 0,5 0,5 
K  0  0  0 
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Obrázek 27 Výsledek modelování fluoridu draselného 
8.4 Identifikace neznámého vzorku 
Předmětem této úlohy je seznámit studenty s prací s difrakčními profily. Jedním z možných 
způsobů je identifikace látky. Každá sloučenina nebo krystal mají specifický difrakční profil, 
pokud  je v práškovém vzorku více sloučenin, výsledný difraktogram je dán superpozicí 
jednotlivých složek, jejíž intenzita je dána procentuálním výskytem složky ve vzorku.  
 
Pro laboratorní úlohu byly vytvořeny v programu CrystalMaker tři vzorky, složené 
ze sloučenin z předchozí kapitoly. Úkolem studentů je zjistit procentuální výskyt jednotlivých 
složek, pomocí návodu k laboratorní úloze, který je v příloze č. 3. 
 
Tabulka 12 Hodnoty jednotlivých vzorků 
Název  KF NaCl NaF FWHM 
Vzorek A 64% 16% 20% 0,216 
Vzorek B 50% 30% 20% 0,216 
Vzorek C 88% 5% 7% 0,558 
 
FWHM udává šířku reflexe a pro správnou identifikaci vzorku musí být zadána v nastavení 
parametrů v položce instrument pod názvem peak width (FWHM) 
8.5 Modifikace laboratorní úlohy 
Laboratorní úlohu jde snadno modifikovat vytvořením nových vzorků nebo změnou složek 
difrakce. Vytvoření nových vzorků se provádí v programu CrystalDiffract, kde se nahrají 
potřebné složky pomocí horního menu File > Open in same window. Tímto lze 
upravit i časovou flexibilitu laboratorní úlohy, např. pokud je časově náročná, vzorek 
zjednodušit, nebo pokud je časově méně náročná, je možné přidat další vzorek.  
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9 Závěr 
 
Úkolem práce bylo seznámení se s teorií krystalografických struktur, rentgenové difrakce 
a ovládání programu CrystalMaker, Crystaldiffract a SingleCrystal. Dále pak modelování 
vybraných elektrotechnických materiálu. Tím byl zvolen křemík, arsenid gallia, selenid 
kadmia a titaničitan barnatý, ale také práce s reálnými daty, kde se na reálné difrakci chloridu 
sodného ověřilo správnost modelovaných dat, avšak nebyly rozpoznány všechny složky 
reálné difrakce. Nad rámec zadání byla vytvořena laboratorní úloha do materiálově 
orientovaného předmětu „Diagnostika a zkušebnictví“, která má za úkol seznámení studentů 
s prací se softwarovým balíkem CrystalMaker a s difrakčními daty, protože tématika 
rentgenové difrakce je probíraná v rámci předmětu, laboratorní úloha slouží jako podpora 
studijního procesu. 
 
Přínosem této práce je popis použití softwarového produktu CrystalMaker v praxi. Ať už pro 
tvorbu animací a obrázků krystalů, nebo identifikaci, indexování a porovnání naměřených dat 
rentgenové difrakce se simulacemi. Poznatky z práce mohou posloužit v podpoře 
pedagogického procesu, ale i oborech zabývajících se rentgenovou difrakcí, jako 
biotechnologie, nanotechnologie nebo materiálový výzkum. 
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11 Seznam symbolů 
 
d(hkl) – mezirovinná vzdálenost 
a, b, c, α,  , γ – mřížkové parametry 
h, k, l – Millerovy indexy 
        – mezirovinná vzdálenost reciproké mřížky 
λ – vlnová délka 
ETA – směsovací parametr 
L – vzdálenost mezi vzorkem a záznamovým přístrojem 
R – rozdíl mezi difrakční reflexí a originálním umístěním atomu  
θ – difrakční úhel 
Å – Angström (jednotka délky) 
FWHM – šířka reflexe 
12 Seznam příloh  
 
Příloha č. 1: Mezirovinná vzdálenost d(hkl) jako funkce mřížkových parametrů a indexů 
h, k, l. 
Příloha č. 2: Tabulka pro rozložení 
  
   
 na indexy h, k, l. 
Příloha č. 3: Návod k laboratorní úloze 
Příloha č. 4: Přiložené CD se vzorky pro laboratorní úlohu 
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Příloha č. 1 
 
Krychlová soustava: 
 
  
 
        
  
 
 
Čtverečná soustava: 
 
 
  
 
     
  
 
  
  
 
 
Kosočtverečná soustava: 
 
 
  
 
  
  
 
  
  
 
  
  
 
 
Šesterečná soustava: 
 
 
  
 
            
   
 
  
  
 
 
Jednoklonná soustava: 
 
 
  
 
  
  
 
  
  
 
       
  
      
  
  
 
 
Trojklonná soustava: 
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Příloha č. 2 
 
N K (hkl) I (hk) H (hk) N K (hkl) I (hk) H (hk) N K (hkl) I (hk) H (hk) 
1 100 10 10 28     42 55       
2 110 11   29 520, 432 52   56 642     
3 111   11 30 521     57 722, 544   71 
4 200 20 20 31     51 58 730 73   
5 210 21   32 440 44   59 731, 553     
6 211     33 522, 441     60       
7     21 34 530, 433 53   61 650, 643 65 54 
8 220 22   35 531     62 732, 651     
9 300, 221 30 30 36 600, 442 60 60 63     63 
10 310 31   37 610 61 43 64 800 80 80 
11 311     38 611, 532     65 
810, 740, 
652 81, 74   
12 222   22 39     52 66 
811, 741, 
554     
13 320 32 31 40 620 62   67 733   72 
14 321     41 
621, 540, 
443 54   68 820, 844 82   
15       42 541     69 821, 742     
16 400 40 40 43 533   61 70 653     
17 410, 322 41   44 622     71       
18 411, 330 33   45 630, 542 63   72 822, 660 66   
19 331   32 46 631     73 830, 661 83 81 
20 420 42   47       74 
831, 750, 
743 75   
21 421   41 48 444   44 75 751, 555   55 
22 332     49 700, 630 70 70, 53 76 662   64 
23       50 710, 550 71, 55   77 832, 654     
24 422     51 711, 511     78 752     
25 500, 430 50, 43 50 52 640 64 62 79       
26 510, 431 51   53 720, 641 72   80 840 84   
27 511, 333   33 54 
721, 633, 
552     
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Příloha č. 3 
 
Návod k laboratorní úloze 
 
Předmět laboratorní úlohy 
Předmětem laboratorní úlohy je seznámení studentů s rentgenovou difraktografií a jejím užití 
v materiálovém výzkumu. Prací se softwarovým produktem CrystalMaker a s určováním látek 
pomocí difraktogramu.  
 
Úkol laboratorní úlohy 
Úkolem laboratorní úlohy je identifikování neznámého vzorku, zadaného vyučujícím 
porovnáním reálné difrakce a simulace v programu CrystalDiffract a procentuální vyčíslení 
jednotlivých složek, které si studenti v první fázi sami namodelují. 
Teoretický úvod 
Rentgenová difraktografie se používá, především v geologii k identifikaci minerálů, ale 
i v materiálovém výzkumu, kde je potřeba zjistit jednotlivé složky, které mohou mít negativní 
vliv na výsledné vlastnosti materiálů. V poslední době se zájem o rentgenovou práškovou 
difraktografii přemístil na výzkum tenké polykrystalické vrstvy, protože rentgenová difrakce 
je díky hloubce průniku právě vhodná ke studiu tenkých vrstev. Avšak pokud je potřeba 
zkoumat skutečné objemové vlastnosti tenkých vrstev, je potřeba využít neutronové difrakce. 
 
Měření 
V průběhu měření se vzorek otáčí určitou úhlovou rychlostí a detektor dvojnásobkem této 
uhlové rychlosti. Poziční úhel detektoru je po dobu měření stále zaznamenáván, takže pokud 
dojde na libovolné strukturní rovině ve vzorku ke splnění Braggovy rovnice, zaznamená 
detektor zvýšení intenzity difraktovaného svazku. Výsledkem měření je graf, difraktogram, 
kde na ose x je zaznamenána poloha detektoru zpravidla ve stupních 2   a na ose y je intenzita 
difraktovaného záření zaznamenaná detektorem. 
Při vyhodnocování práškového difrakčního záznamu počítáme z Braggovy rovnice hodnotu 
       pro každé difrakční maximum. Potřebný úhel   získáme ze známého pozičního úhlu 
detektoru, vlnová délka rentgenového záření je dána použitým typem rentgenové lampy. 
Získané hodnotě každé změřené difrakce odpovídá intenzita této difrakce. Získáme tak soubor 
hodnot strukturních rovin měřené fáze a odpovídajících intenzit. Strukturu měřené fáze lze 
pak ještě charakterizovat výpočtem mřížkových parametrů, což jsou parametry základní 
buňky měřené struktury. Ve velikosti mřížkových parametrů se odráží, např. izomorfní 
zastupování prvků v různých strukturních pozicích. 
 
Hodnocení difraktogramu 
Na základě výzkumů byly formulovány obecné závěry, týkající se práškového difraktogramu: 
 Každá látka má svůj specifický difraktogram. 
 Ve směsích každá složka difraktuje nezávisle na druhé, výsledný difraktogram je 
superpozicí difraktogramů všech složek směsi.  
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Pomocí výše uvedených vlastností lze identifikovat každou látku na základě jejího 
difraktogramu a ve směsi lze určit každou její složku. Tento proces se nazývá rentgenová 
difrakční analýza. Využívá se především v geologii, při zkoumání minerálů, ale také 
v metalurgii, kde přítomnost některých intermetalických sloučenin nebo karbidů má zásadní 
vliv na vlastnosti kovu.  
V současnosti jsou data z práškové difrakce systematicky shromažďována mezinárodní 
organizací International Centre for Diffraction Data (ICDD). Placená databáze práškových 
difraktogramů PDF (powder diffraction file) je nezbytná pro identifikaci a fázovou analýzu 
látek. Obsahuje cca 100 tisíc souborů a každoročně se rozšiřuje o stovky nových datových 
souborů.  
Druhou možností srovnání naměřených dat je simulace rentgenové difrakce, která se využívá 
v navržené laboratorní úloze.   
Program CrystalMaker  
Program CrystalMaker se používá k modelování struktur prvků a sloučenin. 
Po otevření Crystal data editoru (příkazem New crystal v záložce File na horní liště 
nebo v záložce Edit příkazem Structure) se objeví okno, které lze rozdělit do tří částí. 
V  horní části okna se zadávají data o prostorové grupě (symmetry data), ve střední časti 
mřížkové parametry (lattice parameters) a v dolní časti je složení krystalů (asymetric unit). 
Do programu CrystalMaker můžeme zadávat všech 230 prostorových grup ze 7 krystalových 
soustav, a to všemi uznávanými způsoby pomocí Schoenflisova koeficientu, mezinárodním 
číslem nebo Hermannovým – Mauguinovým symbolem. [5] 
Prostorové grupy můžeme volit ze Spacegroup browser, který vyvoláme tlačítkem Browse. 
V levém okně vybereme prostorovou grupu, ve středním okně typ mřížky a z pravého okna 
symbol bodové skupiny. 
V dolní části Crystal data editoru je možnost vkládat tzv. asymetric unit, tedy nesymetrické 
části krystalu, které jsou potřeba ke generování buňky.  
Po kliknutí na tlačítko add je potřeba zvolit parametry prvků. V sekci „label“ se uvede 
maximálně šestiznakový název prvku. V sekci Site occupancy je volen procentuální výskyt 
prvku, např. 70 % křemíku zadáme jako: Si 0.7 (Tato hodnota nesmí přesáhnout 1.0). 
Program CrystalMaker dokáže procentuální obsazení dopočítat sám, pomocí zadané struktury, 
tudíž je vhodné nechávat za všemi prvky hodnoty 1.0.  
V poslední části zadáme souřadnice x, y a z. Toto posunutí je potřebné jen u prvního atomu, 
CrystalMaker už dokáže ostatní posunout. 
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Program CrystalDiffract 
 
CrystalDiffract je program navržený pro simulace rentgenové a neutronové práškové difrakce. 
S možností přepínání mezi rentgenovou a neutronovou difrakcí, zkoumání rozdílů a změny 
parametrů difrakce. 
Volba typu záření 
Základní volbou programu CrystalDiffract je volba typu záření, které volíme v horním menu 
v položce Diffract. Lze vybrat rentgenové nebo neutronové záření. 
 
Volba typu difrakce 
Program  CrystalDiffract umožňuje volbu ze tří druhů difrakcí: 
 
Difrakce měřící úhlový rozptyl  
Tradiční laboratorní difraktometry pracují s konstantním zářením a výsledná difrakce je 
funkcí Braggova úhlu  . Při tomto typu difrakce je vykreslena intenzita jako funkce 
dvojnásobku Braggova úhlu (Two theta), rozložení mezirovinných vzdáleností d (D-spacing) 
nebo jeho obrácené hodnoty (reciprocal D), které volíme v horním menu v položce 
Diffract. 
 
Další volbou je nastavení použitého zdroje záření, nastavuje se v horním menu v položce 
Diffract > Wawelenght, kde jsou zdroje záření s možností výběru 
monochromatického záření nebo dvojitého záření s nastavením vlnové délky.  
57 
 
 
 
Difrakce měřící rozptyl energie 
Tento typ difrakce pracuje na principu použití „bílého“ záření, které pracuje na velkém 
rozptylu vlnových délek. Je-li tedy vlnová délka λ variabilní, pak difrakce rozložení 
mezirovinných vzdáleností d může být zaznamenána ve stejném úhlu  . Tím souvisí vlnová 
délka pouze s odraženou energií vzorku a vznikne dikční obrazec intenzity jako funkce 
energie. Tento typ difrakce lze vyvolat příkazem Diffract > Energy.  
Difrakce měřící délku letu 
Tato difrakční metoda je využitelná pro neutronovou difrakci, při pevně zadaném úhlu    . 
Zaznamenává závislost času letu neutronů t (obvykle v rozmezí od několika milisekund 
až do několika stovek milisekund). Tuto metodu vyvoláme příkazem Diffract > 
Time of flight. 
 
Aproximační analytické funkce 
V mnoha případech jsou jednotlivé difrakční profily překryté, ty mohou vzniknout u látek 
s nižší symetrií nebo velkou elementární buňkou, které mají více reflexí. Značné problémy 
činí i difraktogramy směsi více látek. Za této situace je východiskem aproximovat difrakční 
profily vhodnými analytickými funkcemi. V programu CrystalDiffract se využívají: 
 
 Základní funkce (Delta funkction) 
 Lorentzova funkce (Lorentzian) - difrakční profil má ostřejší „špičku“ a dlouhé 
„chvosty“ 
 Gaussova funkce (Gaussian) - difraktogram má zvonovité „špičky“ a spadající 
„chvosty“ 
 pseudo – Voightova funkce (pseudo – Voight) - jedná se o směs předchozích funkcí, 
kterou udávájí směsovací parametry ETA (nastavení v položce Diffract > Eta) 
a následně změní charakter difraktogramu podle vzorce  
 
                                                
 
Tuto aproximaci lze nastavit v horním menu Diffract.  
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Směšování difrakcí 
CrystalDiffract umožňuje simulovat práškovou difrakci s neomezeným počtem vzorků. 
Po načtení většího počtu difrakčních obrazců lze jednoduše vytvořit jejich směs a to použitím 
příkazu v horním menu Plot > Mix nebo tlačítkem „Mix“ na nástrojové liště.  
 
 
Ve směšovacím režimu jsou vypočítané difrakční obrazce sloučeny do jednoho 
difraktogramu. Tuto směs lze dále upravovat v seznamu parametrů (ten lze otevřít přes menu 
Window > Show parameters), kde lze v položce mixture změnit objem složky 
difraktogramu, objem se zadává pomocí desetinného čísla a CrystalDiffract ostatní složky 
dopočítá tak, aby součet složek vždy tvořil 1. 
 
Modelování 
V programu CrystalMaker vyvoláme editační okno File > New Crystal, a vložíme 
zadaná data (v horní části prostorovou grupu, uprostřed mřížkové parametry a v dolní části 
okna posunutí).  
 
Dalším krokem je přidání vazeb mezi atomy, které vyvoláme Edit > Bonding.  
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Po kliknutí na tlačítko Add zapíšeme vazby mezi jednotlivými atomy. 
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Zadání laboratorní úlohy 
1) Namodelujte tři složky reálné difrakce Podle následujících parametrů 
Fluorid sodný 
 
Parametr Hodnota 
Prostorová grupa F m -3 m 
Mřížkový parametr a 46,1 nm 
Délka vazby Bmax 27,02 nm 
 
Prvek 
Posunutí  
osa x osa y osa z 
F 0,5 0,5 0,5 
Na  0  0  0 
 
Chlorid sodný 
. 
Parametr Hodnota 
Prostorová grupa F m -3 m 
Mřížkový parametr a 56,2 nm 
Délka vazby Bmax 28,1 nm 
 
Prvek 
Posunutí  
osa x osa y osa z 
Cl 0,5 0,5 0,5 
Na  0  0  0 
 
Fluorid draselný 
 
Parametr Hodnota 
Prostorová grupa F m -3 m 
Mřížkový parametr a 53,43 nm 
Délka vazby Bmax 31,16 nm 
 
Prvek 
Posunutí  
osa x osa y osa z 
F 0,5 0,5 0,5 
K  0  0  0 
 
Pozor do programu CrystalMaker je potřeba zadávat hodnoty v Angströmech (1 Å = 10-10 m). 
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2) V programu CrystalDiffract nahrajte příkazem File > Open in same window 
všechny modelované složky difrakce a zadanou reálnou difrakci. Vytvořte ze složek 
směs v horním menu Plot > Mix. Tuto směs dále upravujte v seznamu parametrů 
(ten lze otevřít přes menu Window > Show parameters), kde lze v položce 
mixture změnit objem složky difraktogramu, objem se zadává pomocí desetinného 
čísla. Zjistěte procentuální výskyt každé složky zadané reálné difrakce. Pro správné 
určení procentuelního výskytu složek je nutné v seznamu parametrů v položce 
instrument zadat šířku reflexe (peak width (FWHM)). Pro vzorek A a B 0,216 
a pro vzorek C 0,558. 
 
3) Po srovnání vzorků se simulacemi zpracujte získaný procentuální výskyt do protokolu.  
